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RESUMEN 
 
En este trabajo se basa en el tratamiento, procesado, simulación y visualización de los espectros de 
RMN de 1H y 13C así como espectros de correlación homonuclear 1H-1H tipo COSY y de correlación 
heteronucleares 13C-1H (HETCOR) mediante el Software Mestre-C versión 3.4.0,  para la deducción de 
la estructura de una molécula orgánica conocida como hidrobenzoína.  
 
INTRODUCCIÓN 
La deducción de la estructura de un compuesto orgánico siempre ha sido un reto para los Químicos 
de todos los tiempos. Nuestros antepasados realizaban esta deducción por degradaciones del 
compuesto (mediante reacciones específicas) e identificación de los productos; esta metodología les 
llevaba muchos años de trabajo, antes de encontrar la estructura correcta y en algunos casos 
constituyó el trabajo de varias generaciones. En los últimos años, la aparición de métodos 
espectroscópicos ha facilitado y por ende aumentado la velocidad en la determinación estructural de 
compuestos orgánicos.  
 
La espectroscopía de resonancia magnética nuclear (RMN) es la herramienta más poderosa de la 
que se dispone para la determinación de una estructura orgánica. El espectro de RMN proporciona 
una gran cantidad de información sobre la estructura del compuesto y además lo hace a partir de una 
pequeña cantidad de muestra que no es destruida.  
La RMN se utiliza para estudiar una amplia variedad de núcleos, como 1H, 13C, 15N, 19 F y 31P. Para 
los químicos orgánicos la RMN más útil es la de protón (1H) y la de carbono-13 (13C), ya que el carbono 
y el hidrógeno son los componentes mayoritarios de las moléculas orgánicas.  
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En la última década se han desarrollado la RMN en dos dimensiones, tanto homonuclear como 
heteronuclear, lo cual lo cual ha mejorado enormemente la velocidad y seguridad en la deducción de 
una estructura, eliminando las posibilidades de error. Los espectros bidimensionales que se han 
desarrollado son muy variados y la mayoría de ellos se conocen por acrónimos tales como: COSY 
(COrrelation SpectroscopY), NOESY (Nuclear Overhauser Effect SpectroscopY) o HETCOR 
(HETeronuclear CORrelation) entre otros. 
 
Además se han desarrollado programas para el procesado, análisis y simulación de espectros de 
RMN que permiten leer ficheros que contienen datos de RMN generados por la mayoría de los 
espectrómetros comerciales y que permiten llevar a cabo la visualización, procesado y análisis de 
dichos datos de RMN, tanto mono como multidimensionales. Estos programas permiten producir 
simulaciones espectrales de sistemas de espines a partir de datos introducidos por el usuario, la 
manipulación de múltiples espectros a fin de realizar comparaciones u operaciones aritméticas entre 
ellos, entre muchas más aplicaciones. La implementación de estos sistemas ha dado como resultado 
la creación de programas para ordenador como Mestre-C, para espectros de una dimensión, y 
Mestre-C nD para espectros multidimensionales. 
 
Para este trabajo se ha utilizado el programa Mestre-C versión 3.4.0, un software gratuito 
desarrollado por la Universidad Santiago de Compostela para el tratamiento de los datos obtenidos 
por los equipos de RMN a partir de las FID’s. 
 
Este trabajo consta de dos partes: en la primera de ellas llevaremos a cabo la descripción de la 
estructura de un compuesto, conocido con el nombre de hidrobenzoína, a partir de los espectros 
unidimensionales de protón y carbono. En la segunda parte de este trabajo se emplearán espectros 
bidimensionales para completar el estudio. 
 
ASIGNACIÓN  DE  SEÑALES  DE  LOS  ESPECTROS  DE 13C-RMN Y 1H-RMN DE LA HIDROBENZOÍNA. 
Esta primera parte del  trabajo, como ya se ha mencionado, se centra en el análisis de la estructura 
de la hibrobenzoína  a través de los espectros  de protón y carbono. 
El compuesto objeto de estudio muestra la siguiente estructura: 
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También podemos ver el compuesto de forma tridimensional: 
 
*La molécula presenta un plano de simetría. 
 
Espectro de 1H-RMN.  
      En el espectro se observan a priori 5 señales, pero las dos primeras deben despreciarse pues 
son debidas a la presencia de alguna sustancia  extraña y al agua. 
 
 
    
   Podemos decir por tanto, que las señales observadas en el  espectro  asociadas a nuestro 
compuesto son 3, la señal a 2,26, a 4,81 y alrededor de 7ppm. A continuación pasamos a describir 
estas señales: 
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Nº 
señal 
 
δ (ppm) 
 
Multiplicidad 
 
Constante de 
Acoplamiento 
(Hz) 
 
Integral 
 
Asignación 
 
1 
 
 
2,26 
 
s 
 
---- 
 
1H 
 
-OH 
 
2 
 
 
4,81 
 
s 
 
---- 
 
1H 
 
-CH 
 
3 
 
 
7,23 
 
dd 
 
7,76 – 2,34 
 
5H 
 
 
  Los protones con entornos químicos diferentes están apantallados de manera desigual: 
-  El átomo de oxígeno electronegativo hace que la densidad electrónica alrededor del protón del 
grupo hidroxilo disminuya. Los protones hidroxilo al ser núcleos apantallados absorben a campo bajo 
(aunque todavía a un campo más alto que el protón del –CH  contiguo). Se dice que el protón 
hidroxilo está algo desapantallado por la presencia del átomo de oxígeno electronegativo). Dicho todo 
esto, está claro que la señal a 2.26 ppm corresponde con el hidrógeno unido al oxígeno del grupo 
hidroxilo. 
 
-  Como ya hemos dicho, a pesar de que los protones del grupo hidroxilo absorben a un campo bajo, 
éste es todavía más alto que el de los protones aislados, por lo que la señal a 4,81 ppm se 
corresponde al –CH unido al grupo hidroxilo y al anillo bencénico. 
 
      En 1H-RMN, el área de cada señal es directamente proporcional al número de protones 
químicamente equivalentes que dan lugar a esa señal. En este caso también podemos observar que 
esto último también se cumple. Tenemos integrales a un protón, y efectivamente son originadas por 
los –H unidos al oxígeno (OH) y al carbono (CH). Del mismo modo, la integral a cinco protones es 
debida a los 5 H del anillo. 
 
     La diferencia de desplazamiento químico entre los protones descritos anteriormente y los 
protones aromáticos se debe a que el anillo aromático es un grupo muy anisotrópico: 
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- Las señales que aparecen alrededor de 7ppm se corresponden a los protones del anillo bencénico. 
Para poder visualizar mejor estos acoplamientos hemos ampliado esta zona: 
 
 
 
Podemos ver entonces claramente que existe una señal que se corresponde con un doblete de 
dobletes, a un desplazamiento químico de 7,23 ppm. Esta señal será la del protón señalado como 1  
en la figura anterior, es decir, el situado en posición orto. El doblete de dobletes se debe al 
acoplamiento de este protón con el situado en meta y en para. Tenemos por tanto dos constantes de 
acoplamiento (J) por acoplamiento a dos núcleos distintos. De modo que, J grande (7,76 Hz) se 
corresponde con el acoplamiento con H (2), en posición meta, mientras que J pequeña (2,28 Hz) 
supone un acoplamiento con H (3), en posición para, más alejada. 
 
      Si se observa una señal con acoplamiento, necesariamente tendrás que haber otra señal 
desdoblada con la misma J (Hz) 
 
      Al realizar la ampliación del espectro, además del doblete de dobletes se observan otras 
señales. Estas señales se encuentran todas juntas y resultan difíciles de dilucidar. 
 
      A partir de la estructura de nuestro compuesto podemos pensar que señales podríamos 
esperar. Estas señales serían: 
 
 Un triplete para el protón señalado como 2 en la figura, es decir, para el protón situado 
posición meta del anillo, por acoplamiento con los protones que tiene a ambos lados, H (1) y H 
(3). 
  
 Un triplete de tripletes para el protón señalado como 3 en la figura, es decir, para el protón 
situado posición para del anillo, por acoplamiento con los dos protones que tiene al lado, 
protones 2 y 4, y  por acoplamiento a larga distancia con los protones 1 y 5. 
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Una vez que hemos deducido las señales que deberíamos obtener, volvemos al espectro ampliado 
para intentar localizar estos acoplamientos, pero esto resulta imposible, pues al estar tan juntas las 
posiciones meta y para las señales solapan unas con otras y resulta imposible asignarlas: 
 
 
 
 
 
Conclusión: 
 
 En el espectro de RMN de protón se pueden distinguir varias señales. Las señales de mayor 
desplazamiento (aproximadamente 7,2ppm) se corresponden a los diez hidrógenos de los anillos 
bencénicos. A continuación, el singlete a 4,81 ppm que integra por uno corresponde al metino de la 
molécula. La desprotección de este hidrógeno es debido al enlace con el átomo de oxígeno y el grupo 
fenilo. Finalmente aparece otro pico integrado por uno. El grupo hidroxilo es el responsable de esta 
señal. 
 
*La señal a 7,26ppm, que se observa  junto al doblete de doblete al ampliar la zona aromática  del 
espectro, se debe al disolvente, el CDCL3. 
 
 
Espectro de 13C-RMN. 
 
      Los desplazamientos químicos del carbono generalmente son de 15 a 20 veces superiores a 
los desplazamientos químicos del protón, los cual es lógico debido a que el átomo de carbono está a 
un átomo más cerca del grupo apantallante o desapantallante que el átomo de hidrógeno enlazado a 
él. 
 
      En 13C la integral generalmente no se utiliza. La intensidad de las señales no es proporcional al 
número de carbonos a que corresponde la molécula. Los átomos de carbono que van enlazados a dos 
o tres protones generalmente dan lugar a las absorciones más intensas y los carbonos que no van 
enlazados a protones tienden a dar lugar a absorciones más débiles. 
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      Para describir las señales tenemos en cuenta que el espectro es desacoplado de 1H. Así, los H 
están en constante cambio entre sus estados (α y β) y los C solo “ven” un promedio de los campos 
locales inducidos por los H. El resultado es que desaparecen los acoplamientos 13C-1H  y observamos  
señales de 13C singletes. 
 
      En el siguiente espectro adjunto, se observan claramente 5 señales correspondientes a los 
cinco tipos de carbono distintos que presenta nuestro compuesto, la hibrobenzoína: 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
      
 Se observan además 3 señales a 77 ppm aproximadamente que se corresponden con el 
disolvente, CDCl3. 
 
 
     Describimos pues, las señales observadas teniendo en cuenta que nuestro espectro es 
desacoplado de protón y por lo tanto las señales no van a presentar multiplicidad, sino que serán 
singletes, como ya se ha indicado anteriormente. 
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Nº de señal 
 
 
δ (ppm) 
 
Asignación 
 
1 
 
 
78,05 
 
-CH-OH 
 
2 
 
127,04 
 
C ORTO 
 
3 
 
128,05 
 
C PARA 
 
4 
 
128,18 
 
C META 
 
5 
 
139,71 
 
 C 4º 
 
- La primera señal que podemos atribuir sin ninguna duda es la correspondiente al carbono 
cuaternario. Este no está enlazado directamente a ningún H con el cual pueda acoplarse por lo que 
va a dar la señal menos intensa, esta señal es la que sale a 139,1 ppm. Esta señal se corresponde 
con el carbono señalado con el numero 0 en la figura de arriba. 
 
- A continuación la señal más fácilmente atribuible es la correspondiente al carbono del metileno, ya 
que este está unido a un grupo hidroxilo, desapantallante y al fenilo. Aparece la señal a 78,05 ppm 
y se correspondería con el carbono 6 de la figura. (Para ver  que desplazamientos cabría esperar 
nos ayudamos también de tablas de desplazamientos químicos para distintos tipos de compuestos 
orgánicos) 
 
- Ahora bien, para poder asociar los desplazamientos químicos de los átomos de carbono del anillo 
aromático hemos ampliado la zona donde salen estas señales (entre 127,04 y 128,18 ppm). 
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 En la ampliación del espectro podemos observar tres picos, que se corresponden con los 
carbonos situados en orto, meta y para:  
 
 La señal más fácilmente distinguible sería la del carbono 3, es decir, la del carbono en posición 
para,  ya que cabe esperar que sea la mitad de intensa aproximadamente que la de los carbonos 
orto y meta, pues en la molécula solamente hay dos carbonos para, similares (recordemos que la 
molécula presentaba un plano de simetría) mientras que habrá cuatro carbonos orto y cuatro 
carbonos meta (doble numero de átomos de carbono y por tanto señal más intensa). Este carbono 
aparece a 128,05ppm.  
 
 Ahora queda distinguir ente carbonos orto y meta: 
 
 El carbono en meta va a estar más cercano al carbono en para por tanto su señales van a estar 
más próximas. Por lo tanto, la señal a 128,18 ppm se corresponde con el carbono en posición meta 
del anillo (carbono 2 de la figura) 
 
 Por último la señal a 127.04 ppm se corresponde con el carbono orto (carbono 1 en la  figura). 
 
 Para asegurarnos que hemos atribuido correctamente las señales podemos predecir el 
desplazamiento químico ayudándonos de tablas (aunque los valores están tabulados con respecto 
al TMS,  nos sirve para hacernos una idea): 
 
 δ  Corto = 128,5 + (-1,2) = 127,3 ppm 
 δ  Cmeta = 128,5 + 0,2 = 128,7 ppm 
 
   Efectivamente, los valores obtenidos se aproximan bastante a los que habíamos atribuido a 
esos carbonos. 
  
Conclusión: 
 
En el espectro de RMN de carbono, los carbonos de los fenilos aparecen aproximadamente a 130 
ppm mientras que el carbono del metileno unido tanto al oxígeno como al grupo fenilo aparece 
alrededor de los 80 ppm. Finalmente aparece un pico de más baja intensidad sobre los 140 ppm. El 
carbono cuaternario es el responsable de esta señal.  ● 
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